CRISTRLECHAAN

TRANJSGREDIENDO LOS LIMITES

INTRODUCCION

unque pueda recordar la provo-
ncacién de Alan Sokal! hacia los

Estudios Sociales de la
Ciencia, el titulo pretende reflejar la
descripcion que hace Dorothy. C.
Hodgkin del ambiente que habia en
el laboratorio de J.D. Bernal
(Cavendish Laboratory, Cambridge)
en 1935, "... our scientific work
ceased to know any boundaries ...",
ambiente que ha sido, y es, carac-
teristico del trabajo en
Cristalografia.

La Cristalografia es "la ciencia a la
que concierne la Naturaleza de las
Cosas" (decia W. Lawrence Bragg).
Es fundamental para entender los
modelos de organizacion de Ia
materia, y su impacto en el progreso
de la Ciencia puede estimarse por
los premios Nobel? relacionados
con ella. En 1950 habia un centenar
de estructuras de moleculas organi-
cas resueltas; hoy la base de datos
de este tipo de moleculas tiene
iInformacion de unas 300.000.

La Cristalografia se puede conside-
rar como el punto de encuentro de
las Ciencias de la Naturaleza
(Fisica, Quimica, Biologia,
Materiales, Geologia) con I|as
Matematicas (e Informatica) y con el
Arte3. Para estudiar las diferentes
formas en las que los atomos se
estructuran, la Cristalografia ha
transgredido los limites interdiscipli-
nares, lo cual siempre provoca y
estimula. Recurriendo a los clasi-
C0oS, podria decirse que ha comen-
zado por estar al lado, ser sub-
sidiaria, de otras disciplinas (par-
episteme), para llegar a estar en
todas (pan-episteme); pero siempre
"sobre-seguro” (epi-esteme), algo
en lo que se puede confiar. De este
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modo, ha sido fundamental en el
nacimiento de la  Quimica
Estructural, Quimica
Supramolecular (la Quimica del
siglo XXI), Biologia Molecular, y de
a Ciencia de Materiales. Su
impronta en los diferentes campos
puede estimarse repasando los
informes anuales de cualquier insta-
lacion de radiacion sincrotron.

Con algunas excepciones, toda la
materia solida (Fig. 1) esta formada
por cristales: pastillas de farmacos,
huesos, vigas, las CPU's, la Tierra,
la Luna, ..., de modo que todas las
estructuras comprendidas entre las
del Cosmos y las particulas elemen-
tales, pueden ser objeto del estudio
de la Cristalografia. De hecho, ha
estado involucrada en tres aspectos
clave de la Ciencia del siglo XX: los
atomos, los bits y los genes.
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CRISTALOGRAFIA ESTRUCTURAL-

El aspecto mas espectacular de la
Cristalografia en el siglo pasado,
aunque no el unico, ha sido la fun-
damentacion de los estudios, por
difraccion de rayos X (aunque tam-
bién de neutrones y electrones) en
cristales, sobre la estructura interna
de la materia al nivel atomico, trans-
grediendo el limite entre lo visible y
lo intimo Invisible.

La transgresion fundamental se pro-
dujo dentro del campo de la Fisica,
por casualidad, inspiracion e investi-
gacion, por ese orden. La casuali-
dad se cruzo con W. Rontgen una
tarde de principios de noviembre de
1895; se "encontro" literalmente
banado en algo desconocido hasta
entonces, rayos X. A los pocos anos
(enero 1912), a un Max Theodor
Felix von Laue, al parecer ajeno al
reticulo cristalino, pero que conocia
bien la teoria de la radiacion, le
"surgio” la inspiracion de relacionar
rayos X con cristales; estaba pa-
seando por un parque y escuchaba
a un becario (P.P. Ewald) cuestiones
del tema de su Tesis sobre disper-
sion de luz en cristales; al salir del
parque, Laue ya tenia el experimen-
to en la mente. En pocos dias, y

Fig. 1.
Cristales na-
turales del
mineral
bloedita. En
el centro de
la imagen se
muestra un
monocristal
de 0.5 mm.
Imagen cedi-
da por la Dra.
M.T. Garcia-
Gonzalez.
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transgrediendo la opinion que del
experimento que proyectaba tenia
su jefe Sommerfeld, obtuvo (junto a
dos colaboradores, Friedrich vy
Knipping; Fig. 2) lo que Einstein ca-
lifico como el experimento mas bello
de la Fisica: se probo de golpe que
los rayos X eran radiacion, la hipote-
sis reticular para los cristales y que
la longitud de onda de estos rayos y
las repeticiones en los cristales eran
ambas del orden del Angstrom
(10-10m, 12.4 keV). Finalmente, la
familia Bragg, investigando sobre el
experimento de Laue, transgredio
de nuevo los limites, metiendose en
honduras quimicas ante las reticen-
cias de los defensores del modelo al
uso, que todavia razonaban en ter-
minos de moléculas de cloruro sodi-
co. Los Bragg iniciaron un método
para "ver" los atomos en el interior
de la materia y, de paso, medir lon-
gitudes de onda cortas. A partir de
este punto, todos los desarrollos
han sido asi, por investigacion,
transgrediendo fronteras y recibien-
do estimulos de los campos invadi-
dos. A esto se llama promiscuidad,
vitalidad.

RAYOS K-

La radiacion X, junto a electrones y
neutrones, son las sondas mas
importantes en Ciencia para el estu-
dio de los niveles de organizacion
microestructural, mediante absor-
ciones, dispersiones o fluorescen-
cias. Todo es luz, radiacion o cor-
pusculo, invisible, pero que ilumina
y ve atomos; continua o a fogona-
Z0Ss, Y ... peligrosa.

Los campos electromagnéticos de

longitud de onda en torno a 1 A, se
producen principalmente por dos
fenomenos (Fig. 3):
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Fig. 3. Tubo de rayos X usado a finales

i

del siglo XIX y principios del XX (arriba) e

Imagen aérea de la instalacion del sin-

crotron en el ESRF, en donde los coches

dan idea de la escala.

A excitando, por bombardeo
con electrones acelerados en alto

voltaje, los saltos entre niveles de
los electrones interiores en los ato-
mos de materiales metalicos. Este
procedimiento se consigue en tubos
convencionales de vacio, basica-
mente como se le produjeron a
Rontgen; y tambien en sistemas con
anticatodo rotatorio, de mayor inten-
sidad y sin fundir el anodo, y

A acelerando, hasta veloci-
dades relativistas, un haz de elec-
trones (o positrones) en una trayec-
toria circular. En estas condiciones,
los electrones emiten radiacion sin-
crotron, con longitudes de onda sin-
tonizables, focalizada y de muy alto
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brillo. Precisamente este fenomeno
es el que hacia inestable, en termi-
nos clasicos, el modelo atomico de
Bohr, que entonces postuld que no
se emitia esta radiacion en ciertos
Casos.

SIMETRIA EN CRISTALES-

Las cosas no se amontonan, se api-
lan, se agrupan segun cierto orden;
un modo es el orden que da la
repeticion, la simetria. Dos aspectos
basicos en Cristalografia son, por
un lado, reconocer la simetria de un
objeto, de un diseno, poder decir
"se verla al reves". Y, por otro, poder
"ver" el espacio desde una proyec-
cion en dos dimensiones (Fig. 4).
Esto ultimo (una aptitud educable,
pero innata) quiza sea un septimo
sentido (segun Planck, el sexto es el
de orientacion), al que se ayuda en
Cristalografia mediante el uso de
pares de figuras estereoscopicas y
gafas de superposicion.

La constitucion de la materia por
atomos, el "horror al vacio" y su
embaldosado tridimensional por
poliedros, son cosas que ya preocu-
paban a jonios y griegos. Estaban
fascinados por las formas geometri-
cas simeétricas de los "superconge-
lados"”, los "kryo-stallos”, como el
caso del cuarzo; fascinados por la
forma y por el brillo, que se realzan
por facetados como el de tipo "bri-
llante”. Por cierto, en condiciones
normales, los diamantes entran en
zona metaestable; quiza no sean, ni
siquiera estén, para siempre.

Se podria considerar que los estu-
dios sobre la relacion estructura-
simetria comenzaron cuando
Keppler, en la obra "EI Sexangulo
de Nieve", a comienzos del siglo
XVII, sugirio que debia de haber
una estructura interna que diera
lugar a la simetria exterior de los
copos. Pero no estaban los tiempos
para transgresiones sobre teorias
atomicas (poco despues casi que-
man a Galileo) y no habia soporte
experimental para esta idea. Este
soporte llego en el siglo siguiente, al
observarse los desmenuzamientos
y exfoliaciones de los cristales, al
establecerse la constancia de los
angulos de sus caras y el modelo de
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Fig. 4. Simetrias en el plano que muestra un detalle de la Alhambra (Izquierda) y
simetrias en el espacio de tres dimensiones, segtn un dibujo de M.C. Escher3

(derecha).

indices de intersecciones racionales
para éstas. Obviamente eran muy
diferentes de un vidrio. Al Abad
Haly se le atribuye la idea basica
del reticulo periodico (hacia 1784):
los cristales estan formados por
repeticiones tridimensionales de
bloques paralepipedicos que a su
vez estan formados interiormente
por elementos/moléculas inte-
grantes. Casi una hipotesis atomica,
que luego se propuso explicita-
mente en el siglo siguiente (Seeber,
hacia 1824), anos antes de la teoria
cinetica de los gases.

A lo largo del siglo XIX se desarrollo
matematicamente la simetria com-
patible con esta hipotesis de restric-
cion reticular, y culmino con la teoria
de Grupos Espaciales de apilamien-
to de paralelepipedos (celdillas), en
detrimento de los modelos alterna-
tivos de empaquetamientos com-
pactos de otros poliedros. Se
respondid asi a la pregunta: dada
una estructura que se repite per-
i0dicamente en tres direcciones,
;scuales son las simetrias que
mantienen Invariante la estructura
total?. Actualmente se ha planteado
esta cuestion, pero prescindiendo
de la restriccion reticular.

Se Vvio que solo hay ciertos tipos de
elementos de simetria compatibles
con esta invarianza. La combinacion
de estos elementos de simetria se
estructura en 32 formas puntuales
de simetria (Clases Cristalinas o
Grupos Puntuales); de estas, solo
11 poseen centro de simetria
(Grupos de Laue).

Hay infinitos sistemas de tres trasla-
ciones que definen la repeticion de

un cristal, pero solo hay 14 que se
adecuen a las simetrias puntuales
anteriores; otras posibilidades son
reducibles a éstas. A estos sistemas
de traslacion se les conoce con el
nombre de Redes de Bravais que,
ademas de puntos reticulares en los
vértices de la celdilla, utilizan puntos
reticulares en las caras o en el cen-
tro de la misma.

Hay 7 grupos puntuales que carac-
terizan las simetrias de las redes y
que se corresponden con otros 7/
tipos de grupos puntuales de
simetria minima para los con-
tenidos. Esta clasificacion se
denomina de Sistemas Cristalinos.
La metrica correspondiente a cada
uno de estos sistemas no es condi-
cionante, sino solo la compatible
con dichas simetrias; hay cristales
triclinicos con ejes iguales y ortogo-
nales, pero lo que determina el sis-
tema es la simetria.

Combinando las simetrias de las 32
clases y las traslaciones de las 14
redes, se obtienen 230 maneras
posibles (Grupos Espaciales) de
repetir periodicamente un objeto en
el espacio de tres dimensiones. En
posteriores desarrollos se transgre-
den las tres dimensiones, a una
cuarta, con grupos de color, a una
quinta, viendo la evolucion de las
estructuras con el tiempo y, mas
alla, mas lejos, en los modelos para
estructuras moduladas, fases incon-
mensurables y cuasi-cristales.

En definitiva, los cristales son como
un papel de pared, pero tridimen-
sional. La red y la simetria
provienen de una descripcion
matematica de relaciones de equi-
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valencia en el motivo. Hay infinitas
formas de imaginarse estas redes,
pero hay algunas mas adecuadas a
las simetrias del papel. No hay ori-
gen definido, todo punto puede
serlo, pero hay algunos que por ser
centro, o interseccion de simetrias,
son mas adecuados para usarlos
como origen relativo. Pasemos a
una practica y a disfrutar como un
cristalografo, enano o gigante, de
las simetrias que apreciemos en un
muro de ladrillos; coméntalo con tu
acompanante.

DIFRACCION:
MODELO CINEMATICO:

;. Habéis observado una farola a
traves de un paraguas?, ¢;la lam-
para del vecino/a a traves del visi-
lo?. Se forman cruces reticuladas
con irisaciones. Con rayos X vy
cristales, es analogo.

La teoria cinematica describe esta
interaccion de los rayos X con la
materia como una dispersion de los
rayos incidentes, elastica y deébil,
provocada por la distribucion de
densidad de carga electronica de
los atomos. La restriccion reticular
mantiene la coherencia de las rela-
ciones de defase entre los haces
dispersados, haciendo que solo en
ciertas direcciones se produzcan
maximos de interferencia. Asi se
forma un espectro discreto, analogo
al de la farola. Este espectro se
puede considerar como el debido a
la dispersion de todo el contenido
de una celdilla elemental, "visto",
muestreado, a traves del espectro
discreto, pero uniforme, de difrac-
cion producido por la red del cristal

(Fig. 5).

Hay una relacion inversa entre los
angulos a los que se producen los
maximos Yy las distancias entre los
atomos que dispersan la radiacion,
de forma que para "manejarse"” en
distancias cortas, para obtener alta
resolucion, se requieren angulos
altos. La orientacion de estos haces
lleva informacion sobre la forma y
tamano del paralelepipedo de
repeticion, y la relacion entre sus
intensidades la lleva sobre la forma
de las moleculas, es decir, sobre la
estructura, sobre la distribucion de
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electrones.

Se cumple aqui la idea general de
que todo efecto tiene, al menos, la
simetria de las causas®, y asi, la
simetria de los espectros reproduce
la simetria puntual del cristal, pero
incorpora un centro de simetria
extra, excepto cuando fenomenos
no cinematicos perturban el experi-
mento. Por ejemplo, si la energia
incidente afecta a la ligadura de los
electrones en el atomo; entonces se
generan diferencias anomalas de
fase en la dispersion, que es un
efecto dinamico (dispersion ano-
mala o difraccion resonante), trans-
grediendo el modelo cienematico.
La teoria y la experimentacion de
estos efectos son un campo activo
de investigacion actual.

Todo el proceso tiene un caracter
"holistico”, es decir, por un lado,
toda la estructura contribuye a la
Intensidad de cada haz vy, por otro,
todos los haces han de contribuir
para reconstruir la imagen de la
estructura, que asi resulta ser un
promedio en el tiempo y en el espa-
cio, es decir, de todas las celdillas
presentes en la muestra durante el
tiempo del experimento,

EL PROBLEMA DE LAS FASES+

Se plantea reconstruir la imagen de
los objetos, de la estructura, a partir
del espectro de difraccion.
Directamente mensurables en el
espectro son las direcciones de los
haces y su intensidad. No ocurre asi
con las fases necesarias para la
reconstruccion; no es que se pier-

Eil 5. Primer espectro de difraccion del ADN (izquierda) y espectro de un
monocristal de una proteina (derecha).

dan, sino que en el experimento se
enmascaran en la distribucion de
iIntensidades. En el modelo teorico,
las fases estan enmaranadas en las
ecuaciones de los desarrollos
trigonomeétricos, ecuaciones que de
forma directa son irresolubles. Lo
que si ha quedado perdido es la
Informacion directa sobre el origen a
tomar y de si se trata de una estruc-
tura o de su enantiomera.

La idea de obtener la estructura, al
nivel atomico, de un compuesto
cristalino por difraccion de rayos X
podria parece simple: basta situar
una pequena muestra de un cristal
unico del compuesto bajo un haz de
rayos X monocromatico, de longitud
de onda adecuada a la resolucion
buscada, y con las condiciones
experimentales que requiere la
teoria cinematica de la difraccion.
Se miden las direcciones y las inten-
sidades de los haces difractados vy
se usan estos datos para aceptar o
rechazar un modelo de estructura,

Computador

E >< mediante difrac-

SI se ha conseguido Iimaginar uno
(como paso con el ADN, hace ahora
50 anos). Pero ademas, el modelo
cinematico demuestra que si las
fases relativas de ondulacion para
los haces son conocidas, la suma
coherente de las ondulaciones co-
rrespondientes pueden usarse
como coeficientes de un desarrollo
en serie de Fourier, pudiéndose cal-
cular la distribucion de densidad
electronica de los atomos en el
cristal. Como en todos los campos,
los desarrollos técnicos en fuentes,
detectores e informatica han sido
cruciales (también se cumplen 50
anos del primer experimento "in sili-
co", sobre ordenador, de Fermi,
Pasta y Ulam).

Desde Bragg, el problema ha sido
coOmo conseguir estas fases. Y
sigue siendolo en parte, porque con
un derroche de paciencia, investi-
gacion, ingenio, y a veces suerte, se
ha demostrado que el proceso es
posible. Es un problema tipico de
reconstruccion de imagenes. Pero
los indices de refraccion de los
rayos X para los materiales conoci-
dos, son proximos a la unidad y no
es posible focalizar los haces difrac-
tados (con difraccion de electrones
si hay enfoque electromagnético).
Entonces, aqui la recuperacion de
fases se lleva a cabo matematica-
mente y agregando informacion,
basicamente quimica, para filtrar las
Imagenes calculadas a partir de las
Intensidades medidas junto a una
estimacion calculada para las fases.
En definitiva, es como un microsco-
pio virtual (Fig. 6); la repeticion de
celdillas hace de amplificador de la

Fig. 6.
Comparacion de
la microscopia
opltica con la

Imagen

obtencion de
estructuras

cion de rayos X.

Densidad

electronica .

Objetcr
Luz I
Microscopio optico
Detector &
Cristal '\ *
i{ll.' {Q‘Q
— <1
Rayos X %&@@

Cnstalog rafo

Microscopio virtual de rayos X
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senal de una de ellas. Hay unos
10.000 billones (no sajones) de
celdillas en una muestra usual, que
tan solo representan una diezmi-
llonesima de moles de celdillas; el
mol es grande.

RESOLUCION-

El modelo tedrico cinematico es lo
suficientemente robusto como para
que una estructura parcial, aproxi-
mada, unas pocas fases, permita
Iniciar un proceso iterativo del que al
final se obtenga la imagen detallada
de la estructura.

Un enfoque fundamental del proble-
ma estriba en que basandose en las
iIntensidades, mensurables, y sin
necesidad de fases asociadas, se
puede calcular la distribucion de
vectores interatomicos (entre todos
y cada uno de los existentes en la
celdilla unidad), ponderada por el
correspondiente producto de los
numeros atomicos implicados (fun-
cion de Patterson). Aunque este
enfoque agrega un centro de
simetria y suprime la traslacion en
otfros elementos de simetria
(reduciendo a 24 Ilos posibles
Grupos Espaciales para esta fun-
cion), el procedimiento permite
obtener las coordenadas de los ato-
mos de la estructura que tengan
numero atomico alto, atomos que
"holograficamente” funcionarian
como referencia interna coherente
para la determinacion de fases.

Hay multitud de variantes del meto-
do, pero las de mayor aplicacion se
basan en la inclusion en la estruc-
tura, a ser posible sin modificarla,
de un atomo con muchos elec-
trones. Otra variante, que no distor-
siona la estructura, estriba en incluir
un atomo que, sin tener un numero
atomico elevado, aproveche el efec-
to dinamico de la dispersion ano-
mala mencionada anteriormente. Y
a proposito, basandose en estas
dispersiones anomalas, tambien es
posible obtener, de forma directa, la
configuracion absoluta de Ilas
moléeculas y la de los cristales, pues
hay moleculas aquirales que crista-
izan con  empaquetamientos
quirales, es decir, lo contrario de un
cristal racemico.

Por otro lado, un segundo conjunto
de metodos estiman directamente el
valor de las fases Iiniciales de algu-
nas reflexiones del espectro de
difraccion. Se basan en que la dis-
tribucion de densidad electronica es
siempre positiva, y que por tanto
tiene los maximos donde los tiene la
funcion de distribucion al cuadrado.
Con ello, si la resolucion del espec-
tro alcanza a separar los atomos
entre si (0 sea que hay que tener en
cuenta que "hay atomos en las
moleculas"), y puesto que la solu-
cion ha de tener un sentido quimico,
se llega a dar una distribucion de
probabilidad para ciertas fases en
funcion de las intensidades. Asi se
estima un valor inicial, el mas pro-
bable, de algunas fases y se puede
extender el calculo para otras, ini-
clando el proceso iterativo.

‘ Fig.7
/- |Imagen de la
molécula de
la ftalociani-
na en termi-
nos de la

distribucion
de densidad
electronica.

-
I-._,._.-I"
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De alguno de estos modos, en la
pantalla del ordenador nos apare-
cen (Fig. 7) las primeras formas
reconocibles de la estructura, lla-
mando nuestra atencion, con ato-
mos desnudos Yy generalmente
empapada de restos de densidad
electronica inservibles. Luego todo
mejora, 0 no. A veces la estructura
no se logra resolver, no refina, se
deshace.

RESULTADOS

Después del refinamiento iterativo
ya tenemos la estructura resuelta:
iqgué angulos!, jvaya torsiones!.
icOMo se apila sobre anillos!, jcomo
se pliega!l. Hay que aprovechar toda
la iInformacion, la estructura es solo
el fin del principio, y es aqui donde
hoy en dia se esta incidiendo.

Hemos obtenido toda la geometria
de la estructura molecular, su
plegamiento y su quiralidad.
Tenemos l|la estructura de vibra-
ciones térmicas promedio. Tenemos
el empaquetamiento, su simetria y
la geometria de las interacciones
Intermoleculares no covalentes.
Tenemos la distribucion de densi-
dad electronica en los enlaces, en
los anillos, en los pares libres; y
todas sus propiedades electrostati-
cas derivadas. Y tenemos muchas
estructuras e informacion a siste-
matizar.

Con la Cristalografia se han
obtenido resultados cruciales a lo
largo de la historia de la Ciencia.
Contando los fundamentos de la
teoria, las aplicaciones vy el
aprovechamiento de resultados se
pueden encontrar hasta veinte anos
de Laureados Nobel? relacionados
con estos estudios. Y ademas, una
pleyade de cientificos del campo
que lo han merecido, como J.D.
Bernal, P.P. Ewald, A.L. Patterson,
J.M. Robertson, J.M. Bijvoet, D.
Sayre, J.D. Dunitz, M. Rossmann, ...
Y las mujeres: K. Londsdale, R.
Franklin (otro caso Louise Meitner),
O. Kennard,

Por citar ejemplos de estructuras
cruciales en su momento (Figs. 8 y
9), citemos: el cloruro sodico, los si-
licatos, el benceno (el cloruro sodico
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Fig.8. Modelo de la estructura en
doble hélice de un fragmento de ADN.

)elo de la estructura de la”
~ penicilina’.

de la Quimica Organica), el dia-
mante y los grafitos, la penicilina,
los boranos. La vitamina B12, la
pareja hemo- y mio-globina, el ADN,
la lisozima, la ribonucleasa, el cen-
tro de reaccion fotosintetico, ...

Y por segquir citando, recordemos
que Pauling® se habia formado en
Cristalografia y que su "naturaleza
del enlace quimico" continuaba ti-
tulandose "... y la estructura de

moleculas y cristales: introduccion a
la quimica estructural moderna”,
donde ya se interesaba por las inte-
racciones no covalentes. Ademas,
en 1970, Olga Kennard comenzaba,
sobre papel, lo que hoy es la mayor
fuente de informacion de datos
estructurales en el campo de la
Quimica Organica Y
Organometalica, la base de datos
CSD’, sesgada en cierto modo
hacia el lado molecular frente al de
formas de empaquetamiento.
Resaltemos, por ultimo, que los
estudios en Topoquimica (sobre
reacciones en estado solido), el
Principio de Correlacion Estructural
(de como las estructuras, estaticas,
pueden verse como pasos de una
reaccion) y la Quimica
Supramolecular (la Quimica del
enlace no covalente), estan princi-
palmente basados en datos estruc-
turales cristalograficos.

Por ultimo, recordemos que
Rontgen no acepto el dinero del
Premio Nobel, que tuvo problemas
economicos durante la hiperin-
flacion alemana de post-guerra vy
que murio de cancer por los banos
de radiacion que recibio. jHay,
pues, que tener cierto cuidado con
la Cristalografia, sea de rayos X, de
neutrones o de electrones!

PERSPECTIVAS:

La Cristalografia ha establecido un
paradigma®, una forma caracteristi-
ca de pensar y razonar sobre la
materia en términos de "PAT-
TERNS", es decir, del modo de
agruparse, de manifestarse, de los
modos en los que la Naturaleza di-
sena y codifica sus funciones me-
diante estructuras en el espacio y
en el tiempo, y a diferentes escalas
de observacion.

En sus transgresiones en |la
Matematica, la Fisica y la Quimica,
la Cristalografia ha tenido éexito en
responder a los "que" y "como" de
las diferentes estructuras, lo estati-
co, Yy se ha aventurado, y ahi se
preve su desarrollo en los "por que”,
lo dinamico. Pasar de la idea estati-
ca de "llave en cerradura" a la idea
dinamica de interaccion, a la de
"mano en guante". Se ftrata de

BN CRISTALOGRAFIA: TRANSGREDIENDO LOS LIMITES

seguir transgrediendo otros cam-
pos, y por otra parte, analizar mas
reposadamente lo que en su avance
rapido ha dejado sin asentar del
todo.

Nos referimos, por ejemplo, a las
Matematicas, para estudiar los
problemas de como llenar el espa-
cio. A la Fisica, para aprovechar los
otros tipos de dispersion. A la
Quimica, para investigar relaciones
entre estructura, propiedades vy
reactividad. A la Biologia, para rela-
cionar ordenes estructurales y fun-
cionales; estudiar como se recono-
cen las moleculas, coOmo se comuni-
can, COmo emerge su organizacion.
A los Materiales, para disenar y con-
trolar sus propiedades. Nos referi-
mos a la Informatica y Robotizacion,
para lograr cristalizar, recoger datos
y resolver lo que sea y rapido, que
luego ya se vera su utilidad.

Nos referimos, por ejemplo, a trans-
gredir la restriccion reticular, en lo
que comienza a llamarse
"Cristalografia sin Red". Por ejem-
plo, a la investigacion en topologia
de empaquetamientos de poliedros.
A investigar en tipos de orden no
reticular, de desorden, de caos en
reposo. A trabajar con muestras
complejas, con ribosomas’0 (Fig.
10), con células. A destrozar una
sola molecula y en pico/femto
segundos ver el espectro, el caos
en un instante. A ver la realidad de
los defectos, enmascarados por la
belleza de la estructura promedio. A
estudiar sistemas en los bordes de
equilibrio, en las fronteras de las
transiciones de fase. A |la
Cristalografia con resolucion tempo-
ral, en cuatro dimensiones.

Fig.10. Estructura de un fragmento
del ribosoma de D. radiodurans con

eritromicina unida (color rojo)10.




Fig.11. Difraccion"devra
midades de /a

rayos X cohe-
rente en las proxi

reflexion (1,1,-1) de Bragg en un
monocristal de oro® de 1 um.

Nos referimos, por ejemplo, a las
dispersiones no-de-Bragg, a las que
no son ni elasticas ni coherentes.
Las que afectan a los bordes!! (Fig.
11), o al interior de los maximos de
difraccion. Al analisis de los espec-
tros con indices fraccionarios. A las
posibilidades holograficas del feno-
meno. A fuentes laser coherentes
de rayos X.

Nos referimos a resolver directa-
mente el problema de las fases
extraviadas. Nos referimos, en
definitiva, a dejar de estar en la
Ciencia experimentalmente: A pre-
decir ab Initio empaquetamientos,
plegamientos vy estructuras.
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